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を用いることで, 低温でのGaPの正の熱膨張を予言した.この結果は, 残 りの他の正四面体





































び[111]方向の計算されたモー ドGrdneisenパラメータγi(q)をFig.1(aト (m)にそれぞれ ,
AIP,AIAs,AISb,Gap,GaAs,GaSb,InP,InAs,InSb,ZnS,ZnSe,ZnTe及 び
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実験値 [1,3-10]と共にTablel(aト(d)に示される｡ そして, 我々は, [100],[110]及





計算値 計算値 計算値 実験値[1]
IlγⅠ.o 0.79 ′- 0.89 0.94 .- 1.04 1.39 - 1.49 1.27±0.05
γTO 0.98 .- 1.08 1.13 - 1.23 1.66 .- 1.76 1.23±0.05
ⅩγⅠ.o 1.79 .- 1.89 1.95 .- 2.05 2.15 .- 2.25
γⅠ.A 1.98 ′- 2.08 1.62 ′- 1.72 1.39 .- 1.49
γTO 1.77 ′- 1.87 1.08 .- 1.18 1.09 ′- 1.19
γTA -1.14 - -.1.04 -1.41 .- -1.31 -1.23 .- -1.13
LγⅠ.o 2.29 .- 2.39 1.51 .- 1.61 2.92 .- 3.04
γLA 1.92 ′- 2.02 1.88 .- 1.98 1.07 .- 1.17
γTO 0.99 ′- 1.09 1.13 .- 1.23 0.71 .- 0.81
γTA -0.72 ′- -0.62 -0.89 .- -0.79 -0.88 .- -0.78
Table1(b)
Gap ⅠnP
計算値 実験値 計算値 実験値
[3] [4] [5] [6] [9]
IlγLO 0.88.- 0.98 0.95±0.02 0.95±0.02 1.16±0.04 1.10±0.1 0.90.- 1.00 1.24±0.02
γTOXrLA 1.01.- 1_ll_48. .58056 066 1.09±0.03 1.09±0.03 1.19±0.04 1.07±0.10 1.36.- 1.46440 460205 215 1.44±0.022 1γTO 1.25.- 1ー35 1.31±0.05 1.31±0.05 1.23- 1.33




GaAs GaSb ⅠnAs ⅠnSb
計算値 実験値[7] 計算値 実験値[8] 計算値 実験値[8] 計算値 実験値[8]
IlγⅠ.o 1.18.- 1.28 1.23 1.65.- 1.75 1.21 1.45.- 1.55 1.06 1.60- 1.70 1.17
γTO 0.98.- 1.08 1.39 1.67- 1.77 1.33 1.46- 1.56 1.21 1.62.- 1.72 1ー41
XrⅠ.o 2.29.- 2.39 2.13- 2.23 3.38.- 3.54 1.33.- 1.43
γLA 1.71.- 1.81 0.98- 1.08 1.32ノ- 1.42 1.36.- 1.46
γTO 1.57.- 1.67 1.73 1.70ノ- 1.80 1.28-■1.38 1.78- 1.88
rTA -1.66--1.56 -1.62 -1.51--1.41 -1_47--1.37 -2.14.--2.04
LγLO 2.44.- 2.54 1.76.- 1.86 2.78.- 2.92 1.36- 1.46
γⅠ.A 1.64.- 1.74 1.03- 1.13 1.18- 1_28 1.14.- 1.24
γTO 1.29- 1.39 1.48 1.74.- 1.84 1.30- 1_40 1.75.- 1.85
γTA -1.74--1.64 -1.72 -1.98--1ー88 -2.52--2.40 -3.26.--3.10
Table1(d)
ZnS ZnSe ZnTe CdTe
計算値 実験値[10] 計算値 実験値[10] 計算値 実験値[10] 計算値
IlγLO 0.96- 1.06 0.95±0.1 0.84.- 0.94 0.9±0.1 1_18.- 1_28 1.2±0.1 1.28.- 1.38
rTO 1.73.- 1.83 1.85±0.2 1.33- 1.43 1.4±0.1 1.62- 1.72 1.7±0.1 1.56- 1.66
ⅩγⅠ.o 4.17- 4.37 2.42.- 2.54 2.01- 2.ll 0.56.- 0.66
γⅠ｣A 2.24.- 2.34 2_40.- 2.52 1.64- 1_74 1.43.- 1_53
γTO 0.81- 0.91 1.0±0.2 1.46ノ- 1.56 1.6±0.3 1.43- 1.53 1.8±0.4 2.46.- 2.62
γTA -1.27-.-1_17-1.2±0.2 -1_42--1.32-1_3±0.2 -1.70--1.60-1.55±0.2-2.03--1.93
LγLO 3.96.- 4.16 2_22.- 2.32 1.37.- 1.47 0.24.- 0.34
γLA 2.01- 2.ll 1.81- 1.91 1.35.- 1.45 0.35.- 0.44





外挿値 計算値 [14] 外挿値 計算値 [14] 外挿値 _計算値 [14]
[100]γLA 1.55.-1.65 1.37.-1ー60 1.57.-1.67 1.54.-1.77 1.65.-1.75 1.49.-1.75
γTA 0.42.-0.52 0.58.-0.88 0.53-0.63 0.59.-0.89 0.40.-0.50 0.53.-0.80
[110]γLA 1.47-1.57 1.40-1.63 1.49-1.59 1.46.-1.69 1.47.-1.57 1.41.-1.66
γTA2 -0.08-0.02 -0.01-0.30 0.15-0.25 0.11⊥0.50 0.09′-0.19 0.ll-′0.42
[111]γⅠ.A 1,57.-1.67 1.41.-1.64 1.50.-1.60 1.44.-1.66 1.46.-1.56 1.39.-1.64
Table2(b)
Gap GaAs GaSb
外挿値 El+警 苧T6竿 外挿値 El+F41]@ 軍票竿 外挿値 ilt1%41]@ 警
[100]γ1JA 1.27.- 1ー37 1.13- 1.33 1.33 1.32.- 1.42 1.19.-.1.39 1.30 1.33′- 1.43 1.29-1_521.一
γTA 0_28- 0.38 0.29.- 0.41 0.41 0.16- 0.27 0.33.-0.54∴ 0.53 0.20- 0.30 0.38-0_600.i
[110]γⅠ.A 1.35- 1.45 1.ll.- 1.30 1.30 1.27.- 1.37 1.16.-1.35 1.29 1.32.- 1.42 1.25.-1.471..
γTA2-0.32--0.22-0.29--0.05-0.20-0.17--0_07-0.23-0.02-0.05-0.28--0,18-0.18.-0.080.一
[111]γⅠ.A 1.42.- 1_52 1.ll.- 1_30 1.29 1.27.- 1.37 1.15.-1.51 1.29 1.30- 1AO 1.24-1A61..
Table2(C)
ⅠnP ⅠnAs ⅠnSb
外挿値 苧?41]@ 芋T,竿 外挿値 =lt警 雫霊.1]@ 欄 値 誓 竿 雫2?ll
[100]γⅠ.A 1.25.- 1.35 1.07.- 1.29 1.30 1.36- 1_46 1.12- 1.36 1.36 1.21′- 1.31 1.20.- 1.45 1.3
γTA -0.24--0.14 0.08- 0.28 0.ll-0.13--0.03 0.09- 0.29 0.29-0_01.- 0.09 0.15- 0.36 0.1
[110]γⅠ.A 1.22- 1.32 1.08.- 1.27 1.22 1.27.- 1.37 1.26.- 1_30 1.30 1.28.- 1.38 1.18.- 1.39 1.2
γTA2-0.77--0.67-0.99--0.64-0.67-0.56--0.46-0.88--0.53-0.53-0.51--0.41-0.80.--0.43-0.3





ZnS ZnSe ZnTe CdTe
外挿値 誓 竿 外挿値 苦警 芋2?2T 外挿軍 票 竿 芋?2竿 棚 値 苦警
[100]rLA 1.43.- 1.53 1.17- 1.39 1.42.- I.52 1.34- 1.58 1.44 1_38- 1.48 1.38.} 1.62 1.55 .1.54- 1.64 1.63.-1.93
rTA -0.08- 0.02 0.08- 0.27-0.09- 0.01 0.07- 0.24 0.16 0.05- 0.15 0.13一 0.34 0.20 0.01- 0.11 0.27-0.57
rTA2-0,95--0.85-0.77一一0.39-0.71--0.61-0.63--0_26-0.59-0.57--0.47-0.50--0.15-0.43-0.45--0.35-0.52-0ー04
[111]rLA 1_27.- 1.37 1.05.- 1.24 1.3トー 1.41 1.07一- 1_25 1.26 1.37.- I.47 1.23- 1.43 1.38 1.48.- 1.58 1.46一1.71
2(aト(d)に示す｡弾性スティフネス定数の圧力依存性から計算された長波長フォノンに関する
以前のモー ドGrdneisenパラメータγ乙(q→ 0)の値 [14]も又,Table2に示す｡この表から,
我々は外挿値と弾性定数の圧力微係数から得られたものとの良い一致を得る｡
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